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RESUMEN 
 Esta parte se centra en el análisis de la estructura de la hibrobenzoína a través de los  
espectros bidimensionales COSY (H, H) y HETCOR (C, H) con objeto de completar el análisis iniciado en 
la primera parte de éste trabajo, donde nos centramos en el espectro de protón y carbono. 
 
ASIGNACIÓN  DE  SEÑALES  DE  LOS  ESPECTROS DE RMN BIDIMENSIONALES DE LA 
HIDROBENZOÍNA. 
 
Espectro COSY (H, H). 
 En los espectros COSY donde se muestran las correlaciones 1H-1H, se tiene en el eje X y en el 
eje Y el espectro de RMN-1H, de tal manera que las manchas en la diagonal corresponden a 
intersecciones de las proyecciones de las señales de las RMNH de cada eje (son por tanto manchas 
debidas al mismo hidrógeno) y las manchas fuera de la diagonal corresponden a las correlaciones 
entre hidrógenos diferentes y se denominan señales de correlación.  
 
 Las señales del espectro de  protón que correlacionan se buscan trazando desde la mancha de 
correlación las paralelas a cada uno de los ejes hasta encontrar la señal respectiva. Las señales de 
correlación en el espectro COSY se deben a interacciones de acoplamiento escalar (espín-espín) entre 
hidrógenos (a través de los enlaces), y cada señal de correlación indica las señales que están 
mutuamente acopladas. 
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      A partir del siguiente espectro adjunto vamos a ver las correlaciones existentes entre los 
átomos de hidrógeno de nuestro compuesto. 
 
      
 
Podemos describir todas ellas en la siguiente tabla: 
 
 7,227 ppm 4,81 ppm 2,26 ppm 
7,227 ppm x   
4,81 ppm   X 
2,26 ppm  x  
 
*La señal a 7,2 ppm se corresponde con el conjunto de señales que proporciona el anillo bencénico. 
Cada una de las señales se tratará a continuación de manera más detallada. 
   
Todo esto nos corrobora los acoplamientos de unos H con otros que habíamos postulado en la 
primera parte de este trabajo, donde analizamos el espectro de 1H-RMN unidimensional. 
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 El H (6) cuyo desplazamiento químico es 4,81 ppm, se acopla con el H (7) del grupo hidroxilo 
que aparece a 2,26 ppm. Del mismo modo se observa acoplamiento del H (7) del hidroxilo con el H (6) 
del metileno. 
 
 Se observa también en el espectro cosy, los acoplamientos existentes entre los protones del 
anillo aromático. La señal que vemos a priori no permite distinguir unos acoplamientos de otros, por 
lo que vamos a ampliar la zona correspondiente a esta señal: 
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     Al ampliar el espectro cosy comprobamos que es imposible distinguir los acoplamientos 
entre H (1), H (2) y H (3), que se encuentran en posiciones orto, meta y para respectivamente. Solo en 
el caso de los protones orto podríamos dilucidar (aunque no de forma clara) el acoplamiento que 
tiene con los H meta y H para y que dan lugar a un doblete de dobletes  con sus correspondientes J, 
como ya vimos detenidamente en el análisis de espectro de H. 
     Para poder determinar el acoplamiento entre los H meta y H para obtenemos el mapa de 
contorno de la señal ampliada: 
 
 
 
 
 
 Las señales que vemos están solapadas unas con otras y se hace imposible distinguir, ni 
siquiera de esta manera, los acoplamientos que esperábamos, y que se correspondían, como ya 
vimos, con un triplete y un triplete de tripletes para los H en posiciones meta y para respectivamente. 
 
Espectro HETCOR (C, H). 
 En el espectro HETCOR, que correlaciona 13C y 1H se observa en un eje el espectro de 13C-RMN, 
en el otro eje el espectro de 1H-RMN y en el centro las señales de correlación. Las señales de 13C y 1H 
que correlacionan se buscan trazando desde la señal de correlación las paralelas a cada uno de los 
ejes hasta las respectivas señales en los espectros unidimensionales. 
 
  La información que puede obtenerse  en este tipo de espectros será sobre el acoplamiento de 
13C-1H, y dependiendo de los parámetros experimentales utilizados, se pueden obtener correlaciones 
a una unión o a larga distancia, principalmente a tres uniones. 
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      En el espectro siguiente  vemos las correlaciones existentes entre los átomos de carbono e 
hidrógeno de nuestro compuesto. 
 
 
      Podemos describir todas ellas en la siguiente tabla: 
(ppm) 139.71  128.18 128.05 127.04 78.05 
7,2  x x x  
4,81     X 
2,26      
 
*La señal a 7,2 ppm hace referencia al conjunto de señales que proporciona el anillo bencénico. 
Cada una de las señales se tratará a continuación de manera más detallada. 
 
 
 Se corrobora el acoplamiento del C (6), correspondiente al metileno y cuyo desplazamiento 
químico es de 78,05 ppm, con su propio hidrógeno, que sale a un desplazamiento de 4,81 ppm:  
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 Se observa también en el espectro hetcor, los acoplamientos existentes entre los carbonos y 
protones del anillo aromático. De nuevo no podemos distinguir a priori que tipo de acoplamiento se 
producen por lo que realizamos una ampliación de esta señal: 
 
 
 
 
 
      Al ampliar esta señal podemos corroborar el acoplamiento del existente en C (1), en posición 
orto, aunque del mismo modo que ocurría en el  espectro cosy, la señal correspondiente con los 
carbonos e hidrógenos en posiciones meta y para no nos permiten sacar ninguna información, pues se 
encuentran muy solapada: 
 
  
88 de 92 
PublicacionesDidacticas.com  |  Nº 23 Marzo 2012 
      Al igual que hicimos con el espectro cosy, para poder determinar el acoplamiento entre los C y 
H obtenemos el mapa de contorno de la señal ampliada. Las señales que vemos están solapadas unas 
con otras y se hace imposible distinguir, ni siquiera de esta manera los acoplamientos 
 
 
CONCLUSIÓN 
 El procesamiento Off-line de los datos de los experimentos RMN es la tendencia actual en todo 
el mundo porque ofrece varias ventajas. Primero el computador que controla el equipo  puede 
dedicarse a su labor principal, el registro de espectros, lo que contribuye a un mayor  número de 
muestras procesadas por unidad  de tiempo evitando pérdidas de tiempo en  procesamiento de datos 
o por bloqueo del sistema; adicionalmente el Químico o la persona  que analiza los espectros cuenta 
con una serie de herramientas que le proporciona el  Software que facilita considerablemente su 
tarea disponiendo del tiempo que requiera,  ampliaciones, etc. 
  
 Lo único que  se necesita para procesar los espectros con cualquier Software es tener algunos 
conocimientos básicos de la técnica de Resonancia Magnética Nuclear.  ● 
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